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چکیده 
هاي اخیر توجه پژوهشگران زیادي را در سراسر دنیا به خود هاي اتم کربن است که در سالیکی از گونهگرافین

هاي کربن در یک شبکه لانه در آن اتمدوبعدي به ضخامت یک اتم کربن است ويبلورگرافین . کرده استجلب
تاکنون از رشد تصاعدي برخوردار گرافینهاي چند منظوره ویژگی. ددارنهمدیگر پیوند اگوشی به سختی بزنبوري شش

فناوري نانو وم وراي محدوده وسیعی از کاربردها در علاین ماده به عنوان نامزدي مناسب بکهند اهباعث شدند واهبود
بسیارهاي گازي براي ساخت حسگرآنهاي جدیدي که براي این ماده ارائه شده، استفاده از یکی از کاربرد. معرفی شود

تبدیل ، باعث شده تا این ماده توانایی گرافیندیگر هاي یکتايویژگیو رسد ساختار دوبعدي به نظر می. حساس است
با توجه به اینکه . را داشته باشدهست،یک اتمحتی شناسایی که قادر بهحساس بسیارشدن به یک حسگر گازي 

کامل، گرافینهاي ساخته شده در آزمایشگاه معمولاَ داراي نقص هستند، به همین دلیل لازم است علاوه برگرافین
مه جذب گاز زنون روي گرافین نادر این پایان.ی قرار گیردررسدار هم براي بررسی ویژگی حسگري مورد بنقصگرافین

هاي بی اثر هاي خانواده گاززنون یکی از عنصر. دار مورد بررسی قرار گرفته  استگرافین نقصچنین رويهمکامل و 
-هاي عکاسی، ساخت لیزر و به عنوان داروي بیهاي درخشنده دوربیناست که در صنعت خودروسازي، ساخت لامپ

-، روش شبیهي گرافین مورد استفاده قرار گرفتهنامه براي بررسی جذب گاز روروشی که در این پایان. داردهوشی کاربرد

شود و براي نظري و  تجربی در نظر گرفته میهايروشاین روش به عنوان پلی بین . سازي دینامیک مولکولی است
سازي ترین بخش هر شبیهمهم.رودها به کار میهاي یا مولکولتمهاي وابسته به زمان دستگاهی از اي ویژگیمطالعه

سازي وابسته به ي شبیهبه طور کلی نتیجه. ها استذرهکنش بینهمدینامیک مولکولی انتخاب پتانسیل مناسب براي بر
-کنش اتمنر و براي برهمکربن از پتانسیل نوع اول بر-هاي کربنکنش اتمنامه براي برهمدر این پایان. این انتخاب است

سازي و در نهایت با انجام شبیه. جونز استفاده شده است-اي لناردزنون از پتانسیل دو ذره-زنون و کربن-هاي زنون
دار و گاز مشاهده چنین گرافین نقصها، فرآیند جذب مشابهی براي دستگاه گرافین کامل و گاز و همي کمیتمحاسبه

هاي گاز زنون از بیشینه دار، مشخص شد که اتمش روي صفحه گرافین کامل و نقصي پوشبا محاسبه. شده است
توانند نامزد بسیار دار میکنند و به همین دلیل صفحه گرافین کامل و نقصهاي جذب روي صفحه استفاده میجایگاه

از روي صفحه گرافین کامل ي مقدار انرژي بستگی براي جذب گچنین با محاسبههم. مناسبی براي جذب گاز زنون باشند
دار و مقایسه آن با محدوده انرژي بستگی تعریف شده براي جذب فیزیکی و شیمیایی، مشخص شد که فرآیند و نقص

گرماي . کنندهاي کربن پیوند ضعیفی برقرار میهاي زنون با اتمجذب در هر دو صفحه، فرآیند جذب فیزیکی است و اتم
.اندسازي محاسبه شدهحجم ثابت کمیت هاي دیگري هستند که در این شبیهجذب و ظرفیت گرمایی ویژه در 

دار   سازي دینامیک مولکولی، جذب گاز، گرافین نقصگرافین، شبیه:واژگان کلیدي
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ز

گفتارپیش
- کامل و نقصگرافیني نامه با روش محاسباتی دینامیک مولکولی، فرایند جذب گاز زنون روي صفحهدر این پایان

.سازي شده استدار شبیه
سپس . شودمین بیان هاي ساخت آترین روشه و سپس رایجمعرفی شدگرافیننامه ابتدا در فصل اول این پایان

ویژگی حسگري آن گرافینهاي در بین ویژگی. دنشوتوضیح داده میهاي آنترین ویژگیو مهمگرافینانواع نقص در
بعد از آن . شودبه همین دلیل این ویژگی و ارتباط آن با مفهوم جذب بیشتر توضیح داده می. بوده استزیادي مورد توجه 
هاي دیگران در مورد جذب فصل پژوهشاین انتهاي در. شوندهاي حالت جامد مقایسه میی با حسگرگرافینحسگرهاي 

دست آمده از هاي بهشده و نتیجهبندي دار به دو دسته کلی نظري و تجربی طبقهنقصگرافینکامل و گرافینگاز روي 
.شودبیان میبه صورت خلاصه ها نآ

حالت تعادل بین . شودتوضیح داده میدر فصل دوم از جنبه ترمودینامیکی و آماري فرآیند جذب گاز روي سطح جامد 
هاي مهم در ي کمیتشود و بعد از آن در مورد چگونگی محاسبهبیان میروي یک سطح فاز گازي و فاز جذب شده 

.شودهایی ارائه میتوضیحچنین انواع جذبهموفرآیند جذب مانند گرماي جذب و انرژي بستگی
هاي مرحلهبعد از آن . شودهاي آن توضیح داده میبديها ولکولی و خوبیسازي دینامیک مودر فصل سوم روش شبیه

وگاز گرافینسازي دستگاه هاي مورد استفاده در شبیهسپس تمامی روش. دنشوها بیان میسازي به ترتیب انجام آنشبیه
فصل هم در مورد چگونگی این در انتهاي . شوندمیسازي شرح داده هاي مورد استفاده در شبیهچنین پتانسیلو هم

.شودهایی داده میسازي توضیحشبیهگوناگون درهاي ي کمیتمحاسبه
هاي دستگاه سپس مشخصه. شودنظر توضیح داده میسازي دستگاه مورد در فصل چهارم ابتدا چگونگی انجام شبیه

گرافیننخست براي دستگاه ست آمده از آن، داي بههسازي و نتیجههاي شبیهبعد از آن مرحله. شودسازي بیان میشبیه
-هاي بهنتیجهشود سعی مینامه در انتهاي پایان.شوددار و گاز ارائه مینقصگرافینآن براي دستگاه کامل وگاز و بعد از

.  شوندتفسیر هازياسشبیهدست آمده از 
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فصل اول

هاي آنویژگیوگرافیناي برمقدمه

دمهمق)1- 1
زیاد بسیارو دلیل این انتخاب هم تنوع ي پایه براي زندگی انتخاب کردهکربن را به عنوان عنصر،طبیعت

از نوع کوالانسی معمولاَهاي کربنپیوندهاي بین اتم. باشداین عنصر میهاي مختلف هاي کربن یا گونهشکل اتم
روي زمین از کربن ساخته هايترین مادهدر واقع سخت. اندخیلی قوي به همدیگر متصل شدههستند و بنابراین 

شامل الماس، گرافیت، مختلفهايگونهاین . کردتوان پیداکربن خالص را در چندین گونه متفاوت می.اندشده
یک بلور دوبعدي به گرافینيصفحه.دنشومیگرافین،جدیدترین عضو این خانوادهونانو لوله، فولرین

به2spهايبا پیونددر یک شبکه لانه زنبوري شش گوشی هاي کربن کربن است و در آن اتمضخامت یک اتم 
. اندسختی به همدیگر پیوند خورده

نوسلوف2کنستانتینو1توسط آندره گیمتکیدر آزمایشگاه به صورت 2004سال نخستین بار دراین ماده 
براي بررسی چنینهمودیگرهاي به روشآنبراي ساخت هاي زیاديو از آن به بعد پژوهش]1[ساخته شد

به صورت گسترده استفاده از این ماده براي توصیف مواد با پایه کربن. اش انجام شده استالعادهاي فوقهویژگی
تشکیل گرافینهاي دوبعدي هلای، گرافیت سه بعدي از]2[شودمشاهده می)1-1(گونه که در شکلهمان.شودمی

1 Andre Geim
2 Konstantin Novoselove
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ها را به و یا اینکه آنهاي یک بعدي لوله کردنانو لولهتوان به صورت را میگرافینصفحه چنینهم.شده است
.درآوردديعبصفرهاي فولرینشکل 

لرینفو)نانو لوله                      پ)گرافیت                       ب)الف

]2[فولرین)نانو لوله پ)گرافیت ب)الفگرافینهاي مختلف کربنی از تولید شکل)1-1(شکل

ا چهار اتم دیگر پیوند دارد و در الماس هر اتم کربن ب. دارندهاي زیاديکربن تفاوتگوناگونساختارهاي 
اتم کربن سهباگرافینر ، اتم کربن ددر مقابل. هاي دیگر وابسته استکدام از چهار الکترون پوسته آخر به اتمهر

گرافینین الکترون، همبه علتوکندکند و الکترون مشترك بین این سه پیوند حرکت میدیگر پیوند برقرار می
.که الماس نارسانا استالعاده است در حالیفوقفلزیک نیم

ود در نوك مداد یافت و به نوعی توان در گرافیت موجاین ماده را می. فراوانی زیادي در طبیعت داردگرافین
ترین چنین نازكبه طورکلی نظم بالا و عاري از دررفتگی این بلور و هم.هر شخصی با این ماده سر و کار دارد

تر از ساختار فلزي فولاد شگفتی حاصل از این ماده را برابر محکم100شناخته شده در طبیعت و با این وجود ماده
از لحاظ زیست گرافین.ترین ماده موجود در طبیعت معرفی کرده استرا به عنوان سختبیشتر کرده و این ماده
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به علت بعضی و دلیلهمینهب. پذیري به محیط را داردشود و قابلیت برگشتمحیطی یک ماده پاك محسوب می
... گرها و ی، حسهاي الکترونیکی، مکانیکعهقطدش، استفاده از این ماده در ساختهاي منحصر به فرویژگیاز 

نشان گرافینهاي فعال در زمینه نمودارکاربردها براي شرکت) 2-1(در شکل.روز به روز در حال افزایش است
بازار ارائه شد و درآنمیلادي2011در اواخر سال1فیوچر مارکتتوسط شرکتاین نمودار . داده شده است

.]3[داده شده استنشان صورت درصدبههاهاي آنمحصولوگرافینهاي شرکتنهاییمصرف

]3[گرافینزمینه هاي فعال درشرکتدرگرافیني نمودار کاربردها) 2-1(شکل

در مورد 3رسو پیی2لاندائو. ن بودبیش از هفتاد سال قبل وجود این ماده دو بعدي به صورت پایدار غیر ممک
ها به این موضوع اشاره آننظریه. ]2[کردندهاي زیادي ، بحثدینامیکییک بلور دو بعدي از لحاظ ترموپایداري

1 Future Markets
2 Landau
3 Peierls

%19)...باتري ها و(انرژي 

%1صنایع دریایی

%1ساختمان

%3دفاعی و نظامی

%2پزشکی و بیو پزشکی

%2مخابرات

%11کامپوزیت

%7هواشناسی

%2حسگرها

%7پوشش ها ورنگ ها
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به علت بعضی و دلیلهمینهب. پذیري به محیط را داردشود و قابلیت برگشتمحیطی یک ماده پاك محسوب می
... گرها و ی، حسهاي الکترونیکی، مکانیکعهقطدش، استفاده از این ماده در ساختهاي منحصر به فرویژگیاز 

نشان گرافینهاي فعال در زمینه نمودارکاربردها براي شرکت) 2-1(در شکل.روز به روز در حال افزایش است
بازار ارائه شد و درآنمیلادي2011در اواخر سال1فیوچر مارکتتوسط شرکتاین نمودار . داده شده است

.]3[داده شده استنشان صورت درصدبههاهاي آنمحصولوگرافینهاي شرکتنهاییمصرف

]3[گرافینزمینه هاي فعال درشرکتدرگرافیني نمودار کاربردها) 2-1(شکل

در مورد 3رسو پیی2لاندائو. ن بودبیش از هفتاد سال قبل وجود این ماده دو بعدي به صورت پایدار غیر ممک
ها به این موضوع اشاره آننظریه. ]2[کردندهاي زیادي ، بحثدینامیکییک بلور دو بعدي از لحاظ ترموپایداري

1 Future Markets
2 Landau
3 Peierls

%1لوازم ورزشی %4جوهرها

نیمرساناها، الکترونیک واپتو 
%27الکترونیک

%1ضد باکتري

%5هوا فضا

%3خودروسازي

%19)...باتري ها و(انرژي 

%3پلاستیک

٣

به علت بعضی و دلیلهمینهب. پذیري به محیط را داردشود و قابلیت برگشتمحیطی یک ماده پاك محسوب می
... گرها و ی، حسهاي الکترونیکی، مکانیکعهقطدش، استفاده از این ماده در ساختهاي منحصر به فرویژگیاز 

نشان گرافینهاي فعال در زمینه نمودارکاربردها براي شرکت) 2-1(در شکل.روز به روز در حال افزایش است
بازار ارائه شد و درآنمیلادي2011در اواخر سال1فیوچر مارکتتوسط شرکتاین نمودار . داده شده است

.]3[داده شده استنشان صورت درصدبههاهاي آنمحصولوگرافینهاي شرکتنهاییمصرف

]3[گرافینزمینه هاي فعال درشرکتدرگرافیني نمودار کاربردها) 2-1(شکل

در مورد 3رسو پیی2لاندائو. ن بودبیش از هفتاد سال قبل وجود این ماده دو بعدي به صورت پایدار غیر ممک
ها به این موضوع اشاره آننظریه. ]2[کردندهاي زیادي ، بحثدینامیکییک بلور دو بعدي از لحاظ ترموپایداري

1 Future Markets
2 Landau
3 Peierls

نیمرساناها، الکترونیک واپتو 
%27الکترونیک

%1ضد باکتري

%5هوا فضا

%3خودروسازي
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ها در دماهاي محدود به جابجایی اتمي بلوري با ابعاد کم منجر گرمایی در شبکههايکرد که توزیع نوسانمی
ها این بحث. دهدفاصله بین اتمی قابل مقایسه است و به نوعی ساختار بلور را تغییر میشود و این جابجایی بامی

دماي ذوب نشان داده شدکه. تجربی هم تأیید شدهايوسیله مشاهدهبهادامه پیدا کرد و 1ینمبعدها هم توسط مر
یا هاي فیلماتم،ت ناپایداريدرحال. دوشناپایدار میه و فیلمشدنازك با کاهش ضخامت به سرعت کم یک فیلم 

در هاي این اتفاق در ضخامت.ندوشو یا اینکه کاملاً تجزیه میرند یگهاي جدا از هم قرار میبه صورت جزیره
، که تا آن زمان شناخته شده بودندهاي اتمیبه همین دلیل تک لایه. ]2[ه استشدي اتمی مشاهده لایه10حدود 

بر روي یک تک بلور با تطبیق 2بودند که به روش رشد روآراستیتنها قسمتی از یک ساختار سه بعدي بزرگتر
توانست وجود داشته باشد سه بعدي، این ماده دو بعدي نمیيبدون چنین پایه.ش قرارگرفته بودنداساختار بلوري

کردخودنمایی و بلورهاي اتمی دوبعدي پایدار دیگر مانند تک لایه نیترید بروم گرافینتا اینکه دانش ساخت 
معلق پوستهصورت یک هو ب]1[این بلورها در روي یک زیر لایه غیر بلوري و در یک سوسپانسیون مایع.]4[

-ي زیادي را از خود نشان میبلورهايویژگیاین بلورهاي دوبعدي به صورت پیوسته نبودند ولی . شدندایجاد می

- قادرند بدون هیچگرافینهاي بار درون مشخص کرد که حاملگرافینبیشتر در مورد هايبعدها مشاهده.دادند

هاي بلوري کم این مادهدهنده نقصاین موضوع نشان. کنندبین اتمی حرکت برابر فاصله 100گونه پراکندگی تا 
. شودسازگارلاندائو و پیترس نظریهتواند با ی از وجود بلورهاي نازك تک اتمی میکسودمندي چنین در.است

دلیل به. ]5[دنآیدست میپایداري زیاد بههایی بااین بلورهاي دو بعدي از طریق قرارگرفتن در حالتدر واقع 
چنین و هم) >>mm١(اند و با در نظر گرفتن اندازه کوچکشان ها از یک ساختار سه بعدي جدا شدهاینکه آن

ها د در آننتوانیگرمایی حتی در دماهاي بالا نمهايئن هستیم که نوسانممط،هااتمداشتن پیوندهاي قوي بین 
را در 3گرمایی یک سري موج سطحیهاياین نوسانضمندر.ندندار ایجاد کرفتگی و یا ساختار بلوري نقصدر

دینامیک مولکولی سازيچنین در شبیههم.]6[شوداین بلورها میکه باعث پایداريد،نآوراین ماده به وجود می
هاي کربن براي پایداري این صفحه، ي اتمتعداد کمینهبا استفاده از پتانسیل بین اتمی برنر،،گرافیني صفحه
. ]7[بینی شده است اتم پیش6000حدود

1 Mermin
2 Epitaxial growth
3 Ripple
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گرافینهاي ساخت روش)2- 1
در ادامه .براي تولید آن بستگی داردهاي مورد استفادهروشایجاد شده به گرافیناندازه و کیفیت درتجربه 

.دهیممیتوضیح راهااین روشهايها و بديخوبیو اشارهگرافینهاي تولیده بعضی از روشطور خلاصه بهب

CVD(1(نشانی بخار شیمیایی برروش ) 2-1- 1

- سازوکارفلزي با اينشانی بر روي زیر لایهبراین . معرفی شد2009در سال CVDبه روش گرافینساخت 

-میزیادي یکنواخت اثر گرافینهاي ضخامت این لایه فلزي بر روي ایجاد لایه.شودهاي مختلفی انجام می

ی که با گرافین.شودایجاد می)Ni(تر نیکلي نرمبر روي زیر لایهگرافینتر تر و یکنواختي نازكلایه. گذارد
. ]8[هاي قابل کنترل داردهاي کم و تعداد لایهنقصبالا،کیفیت شود مساحت بزرگ،ن روش ایجاد مییا

روش تراش دادن ) 2-2- 1
یا روش جدا کردن 2مکانیکی، روش تراش میکروگرافینهاي تولید ترین روشو سادهیکی از جدیدترین 

که نظم بالایی ی گرافیتي یک نوار چسبنده ازبه وسیلهگرافینهاي در این روش لایه. از گرافیت استگرافین
اي ازمجموعهز شود و سپس با استفاده امیبرنشانی2SiOشود، و در روي یک زیر لایهبرداري میدارد، لایه

وجود آمده از این روش کیفیت ساختاري و الکتریکی خوبی بهگرافین.شودلایه جدا مییندهاي دیگر این زیرفرآ
این هايها از بديک و عدم مقیاس پذیري این صفحههاي کوچبا مساحتیگرافینهاي دارد ولی تولید فیلم

. ]8[رودار میروش به شم

روش رشد روآراستی ) 2-3- 1
خلاء بسیار بالا وK2000دماي بالا در حدود در SiCبلور3گرمادهیتوان با استفاده از را میگرافین

هاییویژگیکه داده و باعث شودرا تغییر تواند میکروساختارهاي مادهاست که مییروشگرمادهی. تولیدکرد
هاي بالایی ویفر از لایه)Si(سیلیسیومگرماییبا جدا کردن . کندرپذیري ماده تغییسختی و انعطافمانند کشش،

SiC هاي نمونهکیفیت و تعداد لایه.کندعمل میگرافینشبیه که آیدمیاي به وجودچند لایهگرافینساختار،

1Chemical vapor deposition(CVD)
2 Micromechanical cleavage
3Annealing


